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今問題とする変数の組を R = t(・・ • ，R(ゆ)γ・・)のように縦ベクトルで表す. このベクトルの
複数のサンプルが，多変数の統計データとして，シミュレーションから得られることになる.こ
のデータを射影する軸方向の単位ベクトルを旬=t(・.，V(i，α)γ・);とする.単位ベクトルなの
で，の・旬 =tv旬=1 を満たす.このとき，射影した変数は φ= 旬 • R = tvR = tRvと表さ
れ?射影したデータの分散は (φ一(P))2) = ({tり(R一(R))}2) = (tv(R一(R))t(R一(R))v)= 


















次に緩和モード解析(RelaxationlVIode Analysis)の方法について説明する.この方法は， lVIaster 
方程式の時開発展演算子の固有値(緩和率)と固有関数(緩和モード)を変分法で評価する方法であ
り，高分子系の構造のゆらぎの動的性質をシミュレーションのデータから解析する方法として用い
られている.具体的には，平衡状態での時間相関行列を ((R(ゆ)(t)-(R(ゆ)))(R(j，s) (0) -(R(j，s)) 





会P(Q;t)= -LQ' r(QIQ')P(Q';t)とする. ここで，P(Q;t)は時刻 tに系が配置Qをとる確
率であり，r(QIQ')は時開発展演算子(遷移行列)である.以下では，時開発展演算子が平衡分布
関数 P問(Q) に対し，詳細釣り合いの条件 r(QIQ')~問(Q') = r(Q'IQ)~問(Q) を満たしている場
合を考える.時開発展演算子に対する固有値方程式は， 2ごQ仇(Q)r(QIQ')=入η仇(Q')および
LQ，r(QIQ')仇(Q')Peq(Q')= ん仇(Q)~問(Q) で与えられる.ここで，んは固有値，仇(Q) は左
固有関数である.詳細釣り合いの条件より，右固有関数は仇(Q)Peq(Q)で与えられる.左右の固有
関数は，互いに規格直交関係乞Qゆm(Q)仇(Q)Peq(Q)=仲間仇)= dm，nを満たすように取る.こ
のとき，固有関数の時間相関関数は仲間(t)仇(0) =玄QLQ' ゆm(Q)e一日 (QIQ')仇(Q')~問(Q') = 
dm，nexp(一入nt)で与えられる.物理量 A(Q)とB(Q)がそれぞれA(Q)=乞nan仇(Q)および




Tr(QIQ') = e-rr(QIQ')と書くと，上記の固有値方程式は乞Q仇(Q)Tr(QIQ')= e一入nrCTn( Q')お
よびLQ'Tr(QIQ')仇(Q')~伺(Q') = e一入nr仇(Q)~珂(Q) の形で与えられる.この積分形の固有値
方程式と等価な変分問題は，冗 LQLQ' c/>n(Q)T.，(QJQ')c/>n(Q')P.刊 (Q')ー (φn(r)仇 (0))に対する変分間L:
Q 





を考える. 問題とする物理量を R(Q)= t( ・・ • ，R(ゆ)(Q)，..)とし，その平衡値からのずれを
dR(Q) = R(Q)一(R)とする. 配置 Qから出発して時間 t後の dRの期待値を dR(t;Q) = 
乞Q'dR(Q')Tt(Q'IQ)と書くことにする.変分パラメター f= t(・.，f(ゆ )γ・・)を用いて，左固有
関数の試行関数としてゆ(Q)= f ・dR(to/2;Q) = t fdR(to/2; Q) = tdR(to/2; Q)fをとる.この試
行関数の時間相関関数は， (ゆ(7)ゆ(0)= L:Q LQ' t fdR(to/2; Q)Tr(QIQ小dR(to/2;Q')f ~問(Q') = 
乞QlLQ2 tfdR(Ql)九十r(QIIQ2)tdR(Q2)Peq(Q2)f= tf(dR(to + 7)tdR(0))f = tfC(to + 7)f 
で与えられる. ここで，C(t) = (dR(t)tdR(O))は時間相関行列で，その成分は C(ゆ )，(js)(t)= 
(ぽ川(仰ω)(0) で与えられる変分関数冗は冗=線鵜トV2Ufで与えられる
この変分問題6冗=0は一般化固有値問題C(to + 7)f n =e一入nrC(to)fnと等価である.この一般








間相関行列 C(t)をC(t)= (dR(t)tdR(O)) ~ Ln9n t9n exp(一入nt)のように再構成することがで


















問題とする物理量として， J番目の Cα の重心からの位置ベクトルのβ成分R(j，s)をとり，時間
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(f) Rl¥1A p = 3 
図2:主成分解析のp番目の固有ベクトルりあ(九α)(a)， (b)， (c)と緩和モード解析のp番目のモード
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